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KPL2.1: ESIMERKKI 4 MOLEKYYLIKAAVAN RATKAISEMINEN MOOLIMASSASTA

➢Spektriaineelle jonka suhdekaava
on C3H6O

➢m/z arvo molekyyli-ionin
moolimassan ja varauksen
itseisarvon suhde

➢Suurin piikki vastaa yhdisteen
molekyylimassaa





2.2 RAKENNEKAAVA

➢Molekyylikaava kertoo atomien 
todelliset lukumäärät molekyylissä

➢Rakennekaavasta selviää atomien 
väliset sidokset 

➢Rakennekaavan avulla voidaan antaa 
yhdisteelle sen täsmällinen nimi

➢Tiivistetty rakennekaava ei näytä 
kaikkia sidoksia, mutta atomien 
keskinäinen sitoutuminen voidaan siitä 
päätellä

Butanoli: CH3-CH2-CH2-CH2-OH tai CH3CH2CH2CH2OH



➢Viivakaavassa piirretään näkyviin 
hiiliketju sekä funktionaaliset ryhmät ja 
muut atomit jotka ovat rakenteen 
kannalta tärkeitä

➢Tietokoneet ovat mahdollistaneet monet 
erilaiset molekyylimallinnukset 
laskennallisesti sekä 3D- muodossa

➢Tietokonemallinnusta käytetään apuna 
paljon teollisuudessa

➢Huom! Mallinnukset ovat vain suuntaa 
antavia ja tulokset on varmistettava aina 
tutkimuksella

Kuvassa Ibuprofeenimolekyyli erilaisin mallein



MOLEKYYLIMALLIEN VÄREILLÄ ON MERKITYS

➢Värit!

➢Hiili = musta

➢Vety = valkoinen

➢Happi = Punainen

➢Typpi = Sininen

➢Rikki = Keltainen 

➢Halogeenit = Vihreä (yleensö)


